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インシリコ () 創薬とは､ 試験管や細胞内で
はなくコンピュータの中で実験を行って薬を創ることを
指す｡ コンピュータを用いた手法には情報学や知識ベー
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によって､ つのエネルギー成分 (静電項 ()､ 交換
反発項 ()､ 電荷移動項 (	以降は単にと
記載)､ 分散項 ()) に分割することができる8, 9)｡
これらのエネルギー成分を議論することよって､ 相互作
用の化学的性質を知ることができる｡ 例えば､ 水素結合
では主要成分である静電項 (Δ) に加えて､ 電荷移
動項 (Δ !"#$ ) が関与する｡ また%&π相互作用やπ'
π相互作用では電子同士の運動に起因する分散項 (Δ
(





























を付加する方法 (*,-,,'+6法)10) や､ 溶媒環境























































 =   +  +   +   
bind = int + ligdef
int = com－ rec－ lig(com)
lig




































































































































































































































































































) での予備検討は､ 結晶構造 (静的構造)
に対する一点計算であったが､ ｢富岳｣ の計算パワーを
駆使して､ 古典分子動力学計算から構造をサンプ











































































あり静電相互作用 (赤) が支配的であるが､ だけ
















タ ｢富岳｣ を用いた研究課題では､ ウイルス表面と同じ









%$､ 約 '  残基) に着目し､ ('
受容体あるいは様々な抗体との結合特性を検討してい
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